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【1】タンパク質の折り畳みシミュレーション[文献 3, 6, 15] 
 タンパク質の機能発現に重要な構造変化は、 通常の分子動力学で追跡可能な時間より長時間
の確率過程において観測される「レアイベント」である。 本年度は、 効率的なレアイベント
探索のため、(1) 構造変化を誘起する可能性が高い初期構造選択と、 (2) 短時間MDによる初期
構造の構造リサンプリング過程から成る構造サンプリング手法を提案した。 本手法で鍵となる
















【2】ナイロン分解酵素の酵素反応制御機構の解明[文献 4, 7, 13 15] 
 酵素利用による物質生産や分解は、酵素の基質選択性に由来する高選択性、および、温和な
条件下での反応の進行などの特徴から、低環境負荷の手法として期待されている。しかし、酵



















を定量的に明らかにした                        図 2 酵素反応の素過程 
 





   2H2O + 4hv –> O2 + 4H+ + 4e– 
この反応では水から電子を引き抜くため、本反応は極めて難しく、洗練された化学反応機構が




 そのため我々は OEC の反応機構を解明する為、大規模量子古典混合法(QM/MM)法を用いて





        
図 3. 光合成システム II(左図)と水分解サイト(右図) 
 
[4] 再構成ミオグロビンの円偏光二色性吸収特性[文献 21] 
 円偏光二色性吸収特性(CD)は蛋白質の構造解析において古くから調べられており、二次構造
を容易に調べられる手法として良く知られている。ミオグロビン(Mb)は補因子としてポルフィ
リンを持ち、酸素貯蔵を行っている。Mb は Soret 帯にポルフィリン由来の特徴的な CD 吸収を
持っている。近年、Woody らの理論解析により、Mb の Soret 帯の CD 吸収はポルフィリンのビ
ニル基の配向により決定される事が示唆された。しかしながら、ビニル基をなくした合成ポル
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